
ALLEGATO 1 / ANNEX 1

Corso di Dottorato in Scienze Chimiche e dei Materiali

PhD Programme in Chemical and Materials Sciences

Coordinatore / Coordinator Prof. Bartolomeo CIVALLERI

Email
Coordinatore/Coordinator’s
email

bartolomeo.civalleri@unito.it

Dipartimento  / Department Chimica

Durata Corso di Dottorato /
Programme Length 3 anni / 3 years

Sito web Corso di Dottorato /
Programme website

https://dott-scm.campusnet.unito.it/do/home.pl

Strutture /
Departments involved in the
PhD programme

Dipartimento di Chimica / Department of Chemistry
Dipartimento di Fisica / Department of Physics
Dipartimento di Biotecnologie Molecolari e Scienze della
Salute / Department of Molecular Biotechnology and Health
Sciences
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BORSE D.M. 351/2022  - PERCORSI DEDICATI

TRANSIZIONI DIGITALI E AMBIENTALI (M4C1 – Inv. 3.4) e RICERCA PNRR,
PUBBLICA AMMINISTRAZIONE, PATRIMONIO CULTURALE (M4C1 – Inv. 4.1)

D.M. 351/2022 SCHOLARSHIPS

DIGITAL AND ENVIRONMENTAL TRANSITIONS (M4C1 – Inv. 3.4) AND PUBLIC
ADMINISTRATION AND CULTURAL HERITAGE (PNRR FUNDED RESEARCH -

M4C1 – Inv. 4.1)

____

BORSE D.M. 352/2022

DOTTORATI INNOVATIVI CHE RISPONDONO AL FABBISOGNO DI
INNOVAZIONE DELLE IMPRESE (M4C2 I. 3.3)

PhD IN COOPERATION WITH INDUSTRIAL PARTNERS (M4C2 I. 3.3)

Posti disponibili / Positions offered by the PhD Programme

n. 1 posto con borsa D.M. 351/2022 (M4C1 – Inv. 4.1) - Ricerca PNRR /
n. 1 PhD scholarship D.M. 351/2022 (M4C1 – Inv. 4.1) - PNRR Research

n. 5 posti con borse D.M. 352/2022 (M4C2 I. 3.3) /
n. 5 PhD scholarships D.M. 352/2022 (M4C2 I. 3.3)
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I documenti richiesti possono essere prodotti in inglese o italiano/
The required documents can be provided in English or Italian

MODALITÀ’ DI AMMISSIONE
(titoli incluso progetto di ricerca + colloquio)  /

ADMISSION PROCEDURE
(qualifications, including research project + interview)

Punteggio
massimo /

Score max

Informazioni/ Documentazione
per la candidatura

Information/ Application documents

TITOLI / QUALIFICATIONS 40

CV 15 CV redatto come da modello (allegato 2) / / CV as per
template (annex 2)

Incluse le pubblicazioni da caricare su piattaforma
domanda (massimo 2) / Including publications to be
uploaded  on application platform (max 2)

Note:

Verrà valutata la pertinenza dei titoli della Laurea
Triennale (BSc) e della laurea Magistrale o a ciclo
unico (MSc) conseguiti dal candidato rispetto ad uno
dei settori scientifico-disciplinari del dottorato e
l’equivalenza della votazione del BSc e del MSc o
degli esami sostenuti nel caso di iscrizione sotto
condizione.

Verranno anche valutati altri titoli non elencati sopra
purché pertinenti ad uno dei settori
scientifico-disciplinari del dottorato e a condizione del
riconosciuto valore scientifico.

Non verrà valutato alcun titolo esclusivamente
professionale o tirocinio formativo ad esclusivi fini di
attività professionale.

Le pubblicazioni saranno valutate solo se pertinenti ad
uno dei settori scientifico-disciplinari del dottorato e a
condizione del riconosciuto valore scientifico. Non
verranno valutati lavori “in corso di pubblicazione”, né
la tesi di laurea (se non pubblicata) né altri elaborati di
cui non consti la pubblicazione.

/

Notes:

The relevance of the BSc and MSc qualifications
obtained by the candidate with respect to one of the
scientific-disciplinary sectors of the doctorate will be
assessed and the equivalence of the BSc and MSc
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marks or exams taken in the case of enrollment under
conditions.

Other qualifications (not listed above) relevant to one
of the scientific-disciplinary sectors and with
recognized scientific value will be also evaluated.

Any strictly professional qualification or traineeship will
not be evaluated.

Publications will be assessed only if relevant to the
programme and if their scientific dimension is well
recognised; yet-to-be-published papers, non-published
thesis or any other kind of non-published work will not
be evaluated.

Progetto di Ricerca /

Research Project

25 Il Progetto di Ricerca deve essere scelto tra quelli
proposti nella lista / The research project must be
selected from the list

Il Progetto di ricerca (max. 2 pagine, inclusa
bibliografia), elaborato dal candidato/dalla candidata in
lingua inglese, deve sviluppare i seguenti punti:

a) stato dell’arte della tematica scelta; b) obiettivi del
progetto;

c) articolazione nei tre anni.

/

The research project (max. 2 pages, including
bibliography), prepared by the candidate in English by
choosing a title among those indicated below, must
include the following points:

a) state of the art;

b) objectives of the project;

c) how the project will be developed over the three
years.

Soglia minima per l’accesso al
colloquio/ Threshold to be
admitted to the interview

25
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COLLOQUIO / INTERVIEW 60

Il colloquio verterà sugli argomenti del progetto di
ricerca / The interview will focus on the research
project

Per i candidati/le candidate ammessi/e alla fase orale,
il Colloquio verterà su:

- presentazione e discussione del progetto di ricerca
proposto;

- argomento della tesi magistrale;

- temi di cultura generale relativi alla Chimica e alla
Scienza dei Materiali.

In particolare verranno presi in considerazione: il grado
di conoscenza della materia e la capacità di sintesi
della stessa; la conoscenza del tema oggetto del
progetto di ricerca; l’originalità della proposta di
svolgimento del progetto di ricerca, anche in ragione
della capacità di evidenziare profili interdisciplinari.

La conoscenza della lingua inglese (scientifico) è
obbligatoria e verrà verificata durante il colloquio che
sarà tenuto, almeno in parte, in lingua inglese.

/

To those admitted to the oral exam, the interview will
cover the presentation and the defense of the research
project, the discussion of the master thesis as well as
general knowledge of chemistry and of materials
science.

The Board will focus on: level of knowledge of the
subject and communicating skills related to it; level of
knowledge of the subject of the research project;
originality and interdisciplinarity of the research
proposal.

Soglia minima per il
superamento del colloquio /
Threshold to pass the interview

40
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Titoli dei progetti di ricerca abbinati a borse: DM 351 (M4C1 – Inv. 4.1)
Dottorato di Ricerca in Scienze Chimiche e dei Materiali

Research Topics bound to scholarships: DM 351 (M4C1 – Inv. 4.1)
PhD Programme in Chemical and Materials Sciences

Per maggiori informazioni, contattare il referente scientifico / For any further information
concerning the research topics, please, contact  the supervisor.

Progetto n. 1 / Project n. 1

Titolo Progetto/
Research Topic

Ottimizzazione delle proprietà di polimeri di coordinazione metallo-organici
attraverso un approccio computazionale ab-initio e tecniche di machine
learning / Optimizing the properties of metal-organic coordination polymers
through an ab-initio computational approach and machine learning techniques

Referente
scientifico /
Scientific
Director

Bartolomeo Civalleri

Lingua progetto/
Project language

Inglese / English

Descrizione
sintetica /
Abstract

Il progetto ha l’obiettivo di combinare un approccio computazionale
quanto-meccanico e moderne tecniche di machine learning nello studio delle
relazioni struttura-proprietà di materiali microporosi come i polimeri di
coordinazione metallo-organici (metal-organic frameworks, MOF). Lo studio
proposto si prefigge di ottimizzare, attraverso una progettazione predittiva, le
proprietà di adsorbimento selettivo di molecole nei MOF, con particolare
riferimento alla cattura e valorizzazione della CO2, all’incapsulamento di
molecole fotoattive e al rilascio controllato di farmaci. Il progetto prevede la
creazione di database che raccolgono i risultati dei calcoli quanto-meccanici e
la definizione di opportuni descrittori da usare come input per l’algoritmo di
apprendimento e l’analisi dei dati (modelli della statistica-multivariata). L’attività
di ricerca verrà svolta in collaborazione con la ditta Aethia srl.

The project aims to combine a quantum-mechanical computational approach
and modern machine learning techniques in the study of structure-property
relationships of microporous materials such as metal-organic frameworks
(MOFs). The purpose of the proposed study is the optimization, through
predictive design, of the selective adsorption properties of molecules in MOFs,
in particular the capture and valorization of CO2, the encapsulation of
photoactive molecules and the controlled release of drugs. The project
involves the creation of databases that collect the results of
quantum-mechanical calculations and the definition of appropriate descriptors
to be used as input for the machine learning algorithm and data analysis
(multivariate statistics models). The research activity will be carried out in
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collaboration with the company Aethia srl.

Coerenza con aree
tematiche PNRR e
PNR /
Consistency with
PNRR and PNR
thematic areas

Il progetto combina competenze apparentemente lontane tra loro che
vanno dalla chimica computazionale, con l’uso di calcoli
quanto-meccanici, all’informatica, attraverso l’intelligenza artificiale, per
arrivare ad applicazioni di interesse chimico. Questo tipo di sinergia
permetterà di coniugare le tematiche PNRR di digitalizzazione e
innovazione con quelle della transizione ecologica e della salute per
accelerare la ricerca e sviluppo di nuovi materiali con importanti ricadute
in ambito tecnologico.

The project combines apparently distant fields ranging from
computational chemistry, with the use of quantum mechanical
calculations, to computer science, through artificial intelligence, to arrive
at applications of chemical interest. This synergy will make it possible to
combine the PNRR priorities and missions of digitalization and
innovation with those of the ecological transition and health to
accelerate the research and development of new materials of relevant
technological impact.

Titoli dei progetti di ricerca abbinati a borse: D.M. 352 (M4C2 I. 3.3)
Dottorato di Ricerca in Scienze Chimiche e dei Materiali

Research Topics bound to scholarships: D.M. 352 (M4C2 I. 3.3)
PhD Programme in Chemical and Materials Sciences

Per maggiori informazioni, contattare il referente scientifico / For any further information
concerning examinations, please, contact  the supervisor.

Progetto n. 2 / Project n. 2

Titolo Progetto/
Research Topic

Ottimizzazione di catalizzatori a base di nano-particelle metalliche supportate /
Optimization of catalysts based on supported metal nano-particles

Referente
scientifico /
Scientific
Director

Elena Groppo

Lingua progetto/
Project language

Inglese / English

Descrizione
sintetica /
Abstract

Il progetto, che si inserisce all’interno di una collaborazione pluridecennale tra
Chimet S.p.A. e il Dipartimento di Chimica dell’Università di Torino, si propone
di esplorare il comportamento a livello microscopico di catalizzatori a base di
nano-particelle di metalli nobili (Pd, Pt, Ru, ecc) su diversi supporti (carboni
attivati, allumina, titania, ecc) durante l’intero ciclo di vita, mediante la
combinazione sistematica di molteplici tecniche sperimentali sullo stesso set di
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campioni, assistita da calcoli DFT. Questo approccio porterà ad avere una
visione completa sulla relazione tra metodo di sintesi, struttura e proprietà
catalitiche di catalizzatori industriali per reazioni di idrogenazione/idrogenolisi
sempre più stabili e selettivi, e che rispettano i criteri della sostenibilità
economica ed ambientale.

The project, which is inserted within a long-standing collaboration among
Chimet S.p.A. and the Department of Chemistry at UNITO, aims at exploring
the behaviour at a molecular scale of catalysts based on noble metal
nanoparticles (Pd. Pt, Ru, ecc) on different supports (activated carbons
alumina, titania, ecc) during their whole life-time, through the systematic
combination of many experimental techniques applied on the same set of
samples, assisted by DFT calculation. This approach will lead to a complete
overview on the relationship between synthesis methods, structure and
catalytic performances for catalysts industrially employed in
hydrogenation/hydrogenolysis reactions, moving towards more stable and
more selective systems that at the same time satisfy the criteria of economic
and environmental sustainability.

Coerenza con aree
tematiche PNRR e
PNR /
Consistency with
PNRR and PNR
thematic areas

L’obiettivo del progetto è lo sviluppo e l’ottimizzazione di catalizzatori che
rispettino i criteri della sostenibilità economica ed ambientale, sia facendo uso
di materiali di partenza abbondanti e a basso costo come supporti, che usando
metalli preziosi recuperati da scarti industriali. Lo sviluppo di nuove classi di
materiali catalitici per l'economia circolare, l'innovazione tecnologica e la
competitività dell'industria resiliente sono alcune delle priorità stabilite dal
Green Deal europeo e sono perfettamente coerenti con alcune delle missioni
del PNRR. I risultati del progetto apporteranno un notevole impatto tecnologico
e contribuiranno alla creazione di nuove opportunità di mercato per Chimet
S.p.A., aumentandone nel contempo le potenzialità di assunzione.

The main objective of the project is the development and optimization of
catalysts that satisfy the criteria of economic and environmental sustainability,
by using cheap and abundant raw materials as supports as well as precious
metals recovered from industrial waste. The development of new classes of
catalytic materials for the circular economy, the technological innovation e the
competitiveness in resilient industry are among the priorities set by the
European Green Deal and are perfectly in agreement with some of the PNRR
missions. The project results will lead to a high technological impact and will
contribute to the establishment of new market opportunities for Chimet S.p.A.,
increasing at the same time the recruitment potential.

8/12



Progetto n. 3 / Project n. 3

Titolo Progetto/
Research Topic

Materiali e rivestimenti superficiali per la sicurezza e l'affidabilità del packaging
farmaceutico in vetro / Materials and coatings for the safety and reliability of
pharmaceutical glass packaging

Referente
scientifico /
Scientific
Director

Gabriele Ricchiardi

Lingua progetto/
Project language

Inglese / English

Descrizione
sintetica /
Abstract

Il confezionamento di prodotti farmaceutici è un tassello fondamentale
dell’industria farmaceutica. I requisiti di qualità dei contenitori farmaceutici
diventano gradualmente più stringenti sia per scelte normative, sia per la
necessità di immettere rapidamente sul mercato nuove formulazioni. Le
interazioni tra farmaci e vetro sono all’origine di molte problematiche, di
corrosione del vetro e degrado dei farmaci, solo parzialmente comprese. La
ricerca riguarda lo studio delle interazioni tra farmaci e vetri borosilicatici e
l’effetto di coating protettivi e trattamenti superficiali. E’ finalizzata alla messa a
punto di contenitori per il confezionamento più sicuro di nuovi farmaci, ad ai
processi industriali efficienti per la loro manifattura e controllo digitale.

Primary packaging is a key sector in the pharmaceutical industry. Quality
requirements of pharmaceutical containers are increasingly stringent, due to
both regulations and the necessity to rapidly bring to the market new
pharmaceutical formulations. The interactions between these formulations and
glass containers causes several problems, including glass corrosion and
degradation of the products, which necessitate focussed study. This research
project tackles the study of the interactions between drugs and borosilicate
glasses, as well as the effect of protective coatings and surface treatments. The
scope of the study is the development of safer containers for new drug
formulations, and the development of efficient industrial processes for their
manufacturing and digital control.

Coerenza con
aree tematiche
PNRR e PNR /
Consistency
with PNRR and
PNR thematic
areas

La ricerca proposta si colloca nell’ambito delle Missioni PNRR 1
(Digitalizzazione, innovazione e competitività del sistema produttivo) e 6
(Salute). L’obiettivo della ricerca è infatti lo sviluppo di prodotti e processi
produttivi innovativi per un settore ad alta intensità tecnologica, soggetto ad una
forte pressione competitiva basata sull’innovazione. Il settore presenta alcuni
distretti di eccellenza in Italia. L’oggetto della ricerca ha anche un impatto sul
settore della Salute, sia attraverso lo sviluppo di contenitori farmaceutici più
sicuri, sia facilitando la rapida immissione
sul mercato di nuove formulazioni.

The proposed research is coherent with the PNRR Missions 1 (Digitalization,
innovation and competitivity of the industry) and 6 (Health). The objective of the
study is the development of innovative products and processes in a sector
characterized by high technological intensity, subject to strong competition
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based on innovation.This sector has some excellence districts in Italy. The object
of the research also has an impact in the health sector, both by providing safer
pharmaceutical containers and by facilitating the rapid access to the market to
new formulations.

Progetto n. 4 / Project n. 4

Titolo Progetto/
Research Topic

Sviluppo di processi di clorurazione più sostenibili per l’ottenimento di intermedi
clorurati per l’industria / Development of more sustainable chlorination processes
to obtain chlorinated intermediates for industry

Referente
scientifico /
Scientific
Director

Annamaria DeAgostino

Lingua progetto/
Project language

Inglese / English

Descrizione
sintetica /
Abstract

Il progetto riguarda l'aumento della sostenibilità ed efficienza del processo di
clorurazione di sistemi aromatici ed insaturi mediante l’utilizzo di metodologie
alternative. Verrà condotto uno studio approfondito del sistema catalitico e sui
componenti (temperatura, solvente, presenza di additivi, diluizione,
combinazione con liquidi ionici, zeoliti) con l’obiettivo di massimizzare efficienza
del processo di clorurazione. Si valuterà la generazione in situ del cloro da fonti
economiche ed ampiamente disponibili minimizzando le fughe dal reattore e
facilitando la gestione della produzione stessa evitando la presenza di un
eccesso di cloro e riducendo così l’accumulo indesiderato di acido cloridrico.

The project concerns the development of alternative methodologies to increase
the sustainability and efficiency of chlorination reaction of aromatic and
unsaturated systems. An in-depth study of the catalytic system and variables will
be realized (temperature, solvent, additives, dilution, combination with ionic
liquids and zeolites) with the aim of maximizing the efficiency of the chlorination
process. The in situ generation of chlorine from cheap and available sources will
be also evaluated in order to minimize leakages from the reactor thus avoiding
the employment of in excess chlorine and reducing the accumulation of
hydrochloric acid.

Coerenza con
aree tematiche
PNRR e PNR /
Consistency
with PNRR and
PNR thematic
areas

Ambito di ricerca Ket: fabbrica intelligente e chimica verde / Research field Ket:
Intelligent industry and green chemistry.
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Progetto n. 5 / Project n.5

Titolo Progetto/
Research Topic

Studio chimico sintetico dell’impatto dell’utilizzo di materiale post-consumo in
etichette e contenitori sensibili alla pressione / Synthetic chemical investigation of
the impact of using post-consumer material content in pressure sensitive labels
and bottles.

Referente
scientifico /
Scientific
Director

Vittorio Pace

Lingua progetto/
Project language

Inglese / English

Descrizione
sintetica /
Abstract

Lo sviluppo di processi di omologazione mediante l’impiego di reagenti organici
di silicio caratterizzati da maggiore sostenibilità (rispetto ai canonici analoghi
litiati) è funzionale alla progettazione ed alla preparazione di nuovi agenti di
labeling e di materiali per contenitori resistenti ad alte pressioni. In particolare, ci
si prefigge lo sviluppo di tecniche di poli-omologazione (di almeno due unità di
carbonio/ciclo) su accettori carboniosi od eteroatomici. Il progetto si prefigge di
risolvere la notoria riluttanza di frammenti etilenici in protocolli di omologazione,
tenendo in considerazione l’effetto stabilizzante conferito dall’installazione di un
residuo a base di silicio.

The development of homologation tactics levered on more sustainable
(compared to canonical lithium) organosilicon reagents will be used for designing
and preparing novel labeling and pressure-resistant container materials. In
particular, poly-homologation (of at least 2-carbon chains/cycle) will be
considered on standard recipient linchpins centered on carbon- and
hetero-atomic species. The project aims at solving the notoriously reluctance of
ethylene fragments as homologating agents, taking into account the unique
stabilizing effect imparted by the installation of the silicon residue.

Coerenza con
aree tematiche
PNRR e PNR /
Consistency
with PNRR and
PNR thematic
areas

Sostenibilità / Sustainability
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Progetto n. 6 / Project n. 6

Titolo Progetto/
Research Topic

Influenza della temperatura e della composizione di materiali compositi
sull'emissione di particolato /   Influence of temperature and composition of
composite materials on particulate emission

Referente
scientifico /
Scientific
Director

Giuliana Magnacca

Lingua progetto/
Project language

Inglese / English

Descrizione
sintetica /
Abstract

Il progetto di ricerca riguarda lo studio delle proprietà di materiali costituenti le
pastiglie freno allo scopo di aumentarne la stabilità e diminuirne la dispersione
nell’ambiente. Il programma si basa su tre step specifici: raccolta del particolato
durante test di frenata condotti su formulazioni specifiche, analisi e
caratterizzazione dei materiali rilasciati, studio della correlazione tra proprietà
osservate e composizione della pastiglia freno per l’ottimizzazione della
formulazione.

The research project aims to study the properties of materials for brake pads in
order to increase their stability and decrease their dispersion in the environment.
The program bases on three steps: collection of particulate matter during
braking tests carried out on specific formulations, analysis and characterization
of released materials, study of the correlation between observed properties and
brake pad composition for the optimization of the formulation.

Coerenza con
aree tematiche
PNRR e PNR /
Consistency
with PNRR and
PNR thematic
areas

Il progetto è coerente con le aree tematiche PNRR relative alla transizione
ecologica e alla rivoluzione verde.

The project is coherent with the PNRR missions and actions of the ecological
transition and green revolution.

12/12

https://n-fmjoxxv63c6wp5nni2la7h5i3lzclxm5gcpehri-0lu-script.googleusercontent.com/userCodeAppPanel#columnPickerDrawer
https://n-fmjoxxv63c6wp5nni2la7h5i3lzclxm5gcpehri-0lu-script.googleusercontent.com/userCodeAppPanel#columnPickerDrawer
https://n-fmjoxxv63c6wp5nni2la7h5i3lzclxm5gcpehri-0lu-script.googleusercontent.com/userCodeAppPanel#columnPickerDrawer

